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 in SrCl2 and MeF2 
(Me = Ca, Sr, Ba) have been done. The crystal structure of single impurity centers was cal-
culated. 
 
Кристаллы со структурой флюорита SrCl2 и MeF2 (Me = Ca, Sr, Ba), активи-
рованные редкоземельными ионами R
2+
, привлекают внимание исследователей 
как перспективные материалы для лазеров УФ диапазона [1]. В работе в рамках 





 в SrCl2 и MeF2, а также фононный спектр акти-
вированных матриц. 
Использовалась программа CRYSTAL09 [2], предназначенная для модели-
рования периодических структур в приближении МО ЛКАО. Проведенные рас-
четы показали, что использование гибридных функционалов B3LYP и PBE0 с 
оптимизацией базисных наборов позволяет воспроизвести кристаллическую 
структуру и ширину запрещенной щели кристаллических матриц достаточно 
хорошо – результаты совпадают с экспериментом в пределах погрешности. 
Все методы качественно предсказывают одну и ту же картину искажений 
кристаллической решетки вблизи примесного иона R
2+
. Максимально искажает-
ся первая координационная сфера (сжатие на ~0.02 Å (Tm
2+
) и расширение на 
~0.02 Å (Eu
2+
)), а смещения в следующих сферах не превышают 0.01 Å. Полу-
ченные результаты согласуются с данными ДЭЯР в пределах погрешности 
(Табл. 1). 
Таблица 1. Радиальные координаты ионов (Å)  
вблизи примесных центров MeF2: Tm
2+












































S.M. – оболочечная модель 
 
Информация об искажениях кристаллической решетки позволит в даль-
нейшем рассчитать электронную структуру примесного центра R
2+
 в рамках 
модели обменных зарядов [3], интерпретировать имеющиеся эксперименталь-
ные данные. Проведенные ab initio расчеты также позволят определить неэмпи-
рические параметры межионных взаимодействий для описания SrCl2:R
2+
 в обо-
лочечной модели, соответствующей кристаллам с ионным типом связи и не 
требующей значительных компьютерных ресурсов. 
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The article describes the problems with defects of long galvanic anodes and the perfor-
mance loss of cathodic corrosion protection. The new instrumental complex is offered 
which allows to determine broken places of long galvanic anodes and coating. Working 
principle of the complex is based on the method of Pearson. Advantages and facilities of the 
complex over analogues are pointed out. 
